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概要 
高分子生産プロセスにおける工学解析の一つの目標は、反応・構造・物性の間の関係を解明し、所
望の特性を有した高分子を生産することであろう。本研究では、研究者自身がパソコンを用いて、反
応条件やプロセスの操作方法をさまざまに変えた場合の重合挙動を計算機実験により体験し、生成す
る高分子構造を直接コンピュータ・スクリーン上で確認しながら複雑な高分子構造を設計・制御する
Computer-Aided Polymer Design Systemの構築を目指して研究を進めている。 
特にターゲットとして取り組んでいるのは、分岐・架橋・分解を含んだ複雑な重合反応である。こ
れまでに分岐・架橋・分解反応に対する反応速度定数が分子量や構造に依存しないと考えられる場合
に対しては、いかなる重合反応もパソコンを用いてシミュレーションできる方法を開発した。本方法
を用いれば分子量分布曲線や平均分子量、さらには二乗平均回転半径などの統計量やＧＰＣ溶出曲線
の推定、生成する個々の高分子構造のコンピュータ・スクリーン上での直接観察などができる。我々
の提案しているシミュレーション法は、現在のところ、分岐高分子のランダム分解反応、分岐や架橋
を伴う乳化重合反応などを厳密に取り扱える世界で唯一の方法である。 
今後、反応速度定数に対する分子量・構造依存性を考慮したモデルの開発に取り組むとともに、自
己組織化原理の理論解析を通じて新たな高分子生産システムの開発も目指したいと考えている。 
 Computer-Aided Polymer Design Systemを活用することにより高度に制御された高機能・高性能
高分子を製造するプロセスが容易に開発できると考えている。 
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